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Разработка принципов конструирования новых полифункциональных рецепторов, способных к 
молекулярному распознаванию биологически значимых субстратов, является актуальной задачей со-
временной супрамолекулярной химии. В качестве объекта исследования был выбран новый класс мак-
роциклических соединений - пиллар*5+арен, способный образовывать комплексы «гость-хозяин». Про-
изводные пиллар*5+арена привлекательны благодаря ряду своих уникальных особенностей, таких как: 
пространственная форма (полая трубка), полифункциональность (возможность пошаговой функционали-
зации), планарная хиральность и способностью инкапсулировать небольшие молекулы во внутреннюю 
полость. 
Целью нашей работы является изучение внутримолекулярной подвижности водного раствора 
декааммониевой соли 4,8,14,18,23,26,28,31,32,35-дека(карбоксиметокси)-пиллар*5+арена (далее пил-
лар*5+арен 1) и инкапсуляция в него молекулы (2E)-гексeналя. (2E)-Гексeналь – природное биологически 
активное вещество, обладающее антибактериальной активностью. Вырабатывается большинством рас-
тений в ответ на поранение или при взаимодействии с патогенными организмами. Кроме того, (2E)-
гексeналь может быть вовлечён в передачу сигнала к удалённым частям повреждённого растения или 
соседних растений. Физико-химическими особенностями этой молекулы являются ее низкая раствори-
мость в воде и высокая летучесть. 
Методами ЯМР спектроскопии высокого разрешения исследован процесс интерконверсии pS- и 
pR- энантиомеров пиллар*5+арена 1. Определены термодинамические параметры этого процесса. Вы-
полнено моделирование инверсии энантиомеров с помощью квантовохимических полуэмпирических 
расчетов в пакете программ MOPAC 2016. Экспериментально показано образование межмолекулярного 
комплекса пиллар*5+арена 1 с молекулой гексаналя. В полученных ЯМР 1H спектрах пиллар*5+арена 1 в 
водном растворе с добавлением гексаналя обнаружено замедление движения ацетаммониевых фраг-
ментов пиллар*5+арена. Образование комплекса подтверждено спектрами 1H-1H-NOESY, в которых обна-
ружены межмолекулярные пики ядерного эффекта Оверхаузера. Работа выполнена при финансовой 
поддержке РФФИ (грант № 17-03-00858a). 
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